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PALABRAS CLAVE: Cluster, XAFS, Catálisis.  
 
Se propone el estudio de la estabilidad de pequeños aglomerados 
atómicos (atomic quantum clusters - AQC) frente a su interacción con 
diferentes sustratos, especialmente sobre estructuras inertes y 
compactas como la de los grafenos, y su reactividad frente a diferentes 
moléculas como oxígeno y monóxido de carbono. Se pretende establecer 
un marco original de conocimiento sobre la estructura atómica y 
electrónica de los AQC y sobre su estabilidad y reactividad, mediante un 
estúdio experimental exhaustivo por técnicas avanzadas de 
caracterización, con el complemento de simulaciones computacionales. 
Se explorarán las aplicaciones de los AQC para diferentes reacciones de 
interés en catálisis, como la oxidación de CO o la reacción de "water gas 
shift". 
1) estudio de la interacción con el soporte de AQC de Cu y de Ag: 
a) Se estudiarán el efecto de la interacción con el soporte en las 
características estructurales y electrónicas de AQC de Cu y Ag mediante 
técnicas de espectroscopía de absorción de rayos X (EXAFS y XANES) y 
espectroscopía de fotoemisión de electrones (XPS). En una primera etapa 
se estudiarán AQC de 5 átomos de Cu (Cu5) y de 5 átomos de Ag (Ag5). Se 
utilizarán dos tipos de soportes: i) a base de carbono para minimizar la 
interacción y ofrecer una superficie compacta que impida la difusión 
hacia el interior del volumen, como HOPG, grafito, óxido de grafeno (GO) 
y óxidos de grafeno reducido (rGO) y ii) diferentes tipos óxidos que 
presentan una interacción más fuerte (CeO2, TiO2, Al2O3, SiO2 y sistemas 
micro y mesoporosos de dichos óxidos) para impedir la movilidad y 
posterior aglomeración de los AQC. 
2) Caracterización de AQC en condiciones controladas de temperatura y 
fase gaseosa.  
a) Estudios in situ de AQC de Cu y Ag soportados en diferentes 
condiciones de temperatura y presión mediante técnicas de 
espectroscopía de absorción de rayos X (EXAFS y XANES). Se estudiará la 
estabilidad y reactividad en presencia O2, H2O, CO e H2 en función de la 
temperatura. 
b) Estudios in situ de AQC de Cu y Ag soportados en condiciones 
controladas de presión y temperatura mediante XPS a alta presión. 
3) Los resultados obtenidos para AQC caracterizados estructural y 
electrónicamente en las condiciones de los objetivos 1 y 2 serán 
simulados mediante métodos ab initio y DFT con el propósito de obtener 
una descripción teórica de dichos sistemas. 
a) Se generarán mediante protocolos del tipo DFT las estructuras más 
estables de AQC de Cu y Ag en diferentes configuraciones: vacío, agua y 
con interacción con diferente número de moléculas de O2 y/o H2O. b) Se 
simularán con diferentes códigos los espectros de absorción de rayos X 
(XANES y EXAFS) a partir de los AQC obtenidos en a) para cotejar dichas 
predicciones con los resultados experimentales. 
4) Se evaluarán las propiedades catalíticas de AQCs para diferentes 
reacciones catalíticas: 
a) Se estudiará la oxidación de CO a CO2 por O2 en fase gaseosa 
empleando AQC soportados. 
b) Reacción de water gas shift para la producción de H2 por AQC 
soportados.  
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PALABRAS CLAVE: Aceite de chía, Emulsiones, Ácidos grasos omega-3. 
 
Los ácidos grasos ω-3 están vinculados a numerosos beneficios para la 
salud cuando son consumidos en niveles adecuados. La chía (Salvia 
hispanica L.) es la fuente vegetal con el mayor contenido en estos ácidos 
grasos esenciales, siendo predominante en su aceite el ácido α-linolénico 
(~60% ALA). Sin embargo, el mayor desafío científico-tecnológico 
asociado al desarrollo de alimentos funcionales a partir de este sustrato 
está relacionado con la adecuada preservación del alto tenor de ácidos 
grasos Ï‰-3 PUFAs, debido a su alta susceptibilidad frente al deterioro 
oxidativo. En función de estas consideraciones, se estudió la inclusión del 
aceite de chía en alimentos a través del desarrollo de emulsiones como 
sistemas de vehiculización de dichos, compuestos bioactivos, evaluando 
diversos aspectos asociados a su calidad global. Para ello, se obtuvieron y 
caracterizaron emulsiones con aceite de chía mediante la técnica de 
deposición electrostática "layer-by-layer" (LBL), usando una fracción 
enriquecida con fosfatidilcolina de girasol (PCF), obtenida mediante el 
proceso de fraccionamiento con etanol, como agente emulsificante. Se 
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